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Понимание конформационных свойств молекул является неотъемлемой частью исследова-
ния процессов кристаллизации на молекулярном уровне. Поэтому важно иметь точное знание
о конформационном многообразии исследуемого объекта. В данной работе приведены основные
результаты исследования конформационных свойств мефенамовой кислоты, одного из извест-
ных представителей класса нестероидных противовоспалительных средств.
Цель нашей работы – выявление преобладающих конформаций мефенамовой кислоты в ор-
ганических растворителях. У всех известных на сегодняшний день полиморфных форм мефена-
мовой кислоты [1] имеются схожие механизмы образования кристаллов как за счет водородных
связей между карбоксильными группами, так и за счет стерических факторов, находящихся в раз-
личных конформациях [2].  Изучение подобных структур стало возможным благодаря применению
современного комплексного метода ЯМР-спектроскопии и квантово-химических расчетов ка-
либровочно-независимых атомных орбиталей GIAO (gauge – included atomic orbital) [3]. В ходе
работы нами обнаружены шесть конформеров молекулы мефенамовой кислоты. Данные конфи-
гурации молекул были рассчитаны для газовой фазы, в которой они имеют равновероятную воз-
можность существования и низкий энергетический барьер перехода. В растворе положение кон-
формационных минимумов останется прежним, однако их значение изменится, что делает суще-
ствование одного из конформеров наиболее вероятным. Для выявления такого конформера был
применен комбинированный подход, который сочетает в себе методы ЯМР и компьютерного мо-
делирования. На основании данного подхода выявлено, что преобладающая конформационная струк-
тура в растворе ДМСО совпадает с низкоэнергетическим конформером в газовой фазе.
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